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Abstract: Molecular Docking of Zerumbone Compounds as Anti-Bacterial Drugs 
Against TDP Proteins. Zerumbone is an ingredient from Zingiber zerumbet which was 
found in previous studies to have activity as an anti-bacterial one. This docking 
molecular simulation uses the TDP test ligand as the target protein. The molecular 
purpose of this docking is to find out how the interactions between compounds and 
target proteins. All ligands obtained by using the softwind used are pubchem, 
pharmapper, swiss target prediction, superpred, uniprot, discovery, pyMOL and pyRx. 
The results obtained are the distance of interactions between protein ligands in 2D 
structures and 3D structures for interactions between protein ligands. 
 
Keywords: antibacterial, docking, TDP protein, Zerumbone 
 
Abstrak: Molekular Docking Senyawa Zerumbone Sebagai Obat Anti-Bakteri 
Terhadap Protein TDP. Zerumbone  merupakan  suatu  kandungan  dari  Zingiber  
zerumbet  yang  ditemukan  pada penelitian sebelumnya memiliki aktivitas sebagai 
salah satu anti-bakteri. Simulasi molekular docking ini menggunakan ligan uji TDP 
sebagai protein target. Tujuan molekular docking ini adalah untuk mengetahui 
bagaimana interaksi antara senyawa dan protein targetnya. Semua ligan didapat dengan 
menggunakan softwer yang digunakan adalah pubchem, pharmapper, swiss target 
prediction, superpred, uniprot, discovery, pyMOL dan pyRx. Hasil yang diperoleh 
adalah jarak interaksi antara ligan-protein dalam struktur 2D dan struktur 3D untuk 
interaksi antara ligan-protein. 
 
Kata kunci: anti bakteri, docking, protein TDP, Zerumbone 
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PENDAHULUAN 
 
Tanaman Zingiber zerumbet 
mempunyai sifat aromatik dan efek 
farmakologis yang dipengaruhi oleh 
senyawa-senyawa metabolit sekunder 
pada rimpangnya (Voravuthikuncai et 
al. 2006; Chen et al. 2008). Zerumbon 
merupakan senyawa isolat utama yang 
terdapat dalam rimpang keluarga 
tanaman Zingiber dan diketahui 
memiliki aktivitas anti bakteri baik 
dalam bentuk ekstraknya atau secara 
kajian virtual (Sakika et al., 2014; 
Santoso et al., 2014). 
Voravuthikuncai et al. 2006 
melaporkan bahwa Z.zerumbet yang 
berasal dari Thailand diketahui efektif 
dalam menghambat bakteri S. aureus 
dengan nilai konsentrasi hambat 
tumbuh minimum (KHTM) sebesar 
0,79 mg mL-1. Sari et al. (2013) 
melaporkan bahwa ekstrak segar Z. 
zerumbet asal Sumatra Barat 
mempunyai aktivitas antimikrob 
dengan daya hambat berturut- turut 
sebesar 9,13 mm; 9,2 mm; dan 9,6 mm 
ketika diujikan pada mikrob uji S. 
aureus, E. coli, dan C. albicans. Uji 
antimikrob ekstrak kasar etanol 
terhadap 30 jenis patogen dan 3 jenis 
jamur menunjukkan bahwa tanaman Z. 
zerumbet asal wilayah Bangladesh 
mempunyai kemampuan yang sangat 
potensial sebagai antimikrob dengan 
kemampuan hambat sebesar 6-10 mm 
(Kader et al. 2011). Kemampuan 
aktivitas antibakteri tanaman 
disebabkan oleh kandungan metabolit 
sekundernya yang dipengaruhi oleh 
kondisi lingkungan tumbuh tanaman. 
Docking molekular merupakan 
komputasi untuk memprediksi suatu 
hubungan apakah senyawa tersebut 
mempunya aktifitas sebelum diujikan. 
Proses docking dibutuhkan adanya 
senyawa pembanding, senyawa decoys 
dan senyawa aktif yang telah 
dipasarkan. Senyawa aktif pembanding 
adalah senyawa obat yang akan 
dibandingkan apakah senyawa tersebut 
mempunyai aktivitas atau tidak. 
Senyawa decoys merupakan senyawa 
yang ada di alam yang tidak 
mempunyai aktivitas biologik. Dengan 
adanya senyawa pembanding, maka 
dapat dilihat bahwa senyawa obat yang 
diujikan apakah benar-benar 
mempunyai aktivitas sebagai anti 
bakteri atau tidak. Molecular docking 
dapat dilakukan dengan banyak 
software. Penelitian in menggunakan 
software PyRx untuk docking. 
 
 
METODE 
Perangkat keras yang digunakan 
yaitu laptop ASUS dengan spesifikasi 
prosesor AMD E1, CPU AMD Dual 
Core e1-7010 1,5 GHz, RAM 2GB, 
Windows 8 46- bit sebagai sistem 
operasi. Perangkat lunak yang 
digunakan terbagi atas dua yaitu yang 
digunakan secara online (pubchem, 
pharmapper, swiss target prediction, 
superpred, uniprot) dan yang 
digunakan secara offline (discovery, 
pyMOL dan pyRx). 
Senyawa yang digunakan adalah 
Zerumbone, dapat ditemukan dengan 
mencari strukturnya 3D dan calonical 
smilenya pada softwer pubchem. 
Protein target yang digunakan adalah 
TDP pada manusia, dicari dengan 
menggunakan 3 softwer berbeda yaitu: 
pharmapper, swiss target prediction, 
dan superpred. Adapaun senyawa 
kontrol yang digunakan adalah 
Triclosan, dapat diketahui struktur 3D 
juga dari softwer pubchem. 
Tahap awal untuk melakukan 
docking adalah menentukan reseptor 
dan ligan yang akan diuji. Softwer 
pubchem digunakan untuk mengetahui 
stuktur dan calonical smile dari 
reseptor dan ligan (senyawa, protein 
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target dan senyawa kontrol). Softwer 
pharmapper, swiss target prediction, 
dan superpred digunakan untuk 
mengetahui protein target yang paling 
sesuai untuk senyawa yang akan 
diujicobakan. Setelah senyawa dan 
protein didapatkan, struktur 3D dalam 
bentuk file PDB dapat didownload 
dengan menggunakan softwer uniprot 
dan hasilnya dapat dilihat pada 
softwear discovery. 
Proses selanjutnya adalah 
membawa hasil yang didapat dari 
softwer discovery ke softwer pyMOL 
untuk dipotong situs yang tidak perlu 
pada reseptor maupun ligannya 
(senyawa, protein dan senyawa 
kontrol). Setelah pemotongan selesai, 
hasilnya diolah lebih lanjut ke software 
pyRx  untuk diketahui bentuk 
interaksi antara senyawa dan protein 
serta interaksi antara senyawa kontrol 
dengan protein yang sama, apakah 
keduanya berada pada side yang sama 
atau tidak. 
 
HASIL DAN PEMBAHASAN 
Molecular docking adalah 
metode yang digunakan untuk 
memprediksi oreintasi antara satu 
molekul dengan molekul lainnya ketika 
terjadi suatu gaya antara satu dengan 
yang lain untuk membentuk suatu 
ikatan yang stabil (Scheneider dan 
Baringhaus 2008). Teknik ini 
memprediksikan apakah suatu molekul 
dapat berikatan dengan reseptor, 
protein, DNA dan ligan docking 
dengan teknik penempatan pada area 
tertentu. Tujuan simulasi molecular 
docking adalah untuk memahami dan 
memprediksi rekognisi molekuler 
dengan mencari kestabilan ikatan 
antara ligan dan reseptor pada keadaan 
energi minimum (Scheneider dan 
Baringhaus 2008; Yanuar 2012). 
Simulasi docking dapat dipergunakan 
untuk memperoleh mekanisme kerja 
suatu senyawa kimia atau 
makromolekul seperti protein maupun 
peptida, dalam skala molekuler 
sehingga dimungkinkan untuk 
mendesain obat berbasis struktur. 
 
 
 
 
Gambar 1. Senyawa Zerumbon dan 
protein TDP (A). Senyawa Triclosan 
dan protein TDP (B). Interaksi antara 
senyawa Zerumbon, protein TDP dan 
senyawa Triclosan (C). 
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Gambar 2. Jarak antara protein TDP dan 
senyawa Zerumbon (A). Jarak antara 
protein TDP dan senyawa kontrol 
Triclosan (B). 
 
 
Gambar 3. Struktur 2D jarak antara 
protein TDP dan senyawa Zerumbon 
(A). Struktur 2D jarak antara protein 
TDP dan senyawa kontrol Triclosan 
(B). 
 
 
SIMPULAN 
Berdasarkan molekular docking, 
senyawa zerumbon mampu berikatan 
dengan protein target TDP  sama 
baiknya  dengan  senyawa kontrol  
triclosan.  Hal  ini  terbukti  dengan  
interaksi keduanya yang berada satu 
side yang sama pada protein target, 
sehingga dapat disimpulkan bahwa 
zerumbone dapat dijadikan sebagai 
sebagai obat anti-bakteri. 
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